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Table S1 a) Self-docking on 28 crystals of c-Met

Crystal | 2WGJ | 3F66 | 3ZCL | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEG | 4DEH | 4R1V | 4R1Y | 4XMO | 4XYF | 5EOB
1.89 | 076 | 3.37 1.60 | 077 | 0.10 | 0.21 2.32 0.12 1.33 1.58 2.63 0.61 0.15
1.82 | 0.21 2.38 0.71 0.77 | 0.76 | 0.23 2.01 1.07 1.99 1.00 2.81 1.46 0.58
1.09 | 043 3.54 1.79 126 | 1.02 | 1.11 2.44 2.58 | 2.03 2.17 2.54 1.32 2.03
2.07 | 2.02 3.62 0.13 1.89 | 052 | 1.74 2.19 1.07 | 221 1.97 2.58 1.21 1.76
122 | 1.26 3.59 0.82 1.72 | 1.08 | 1.75 2.43 2.21 2.65 2.39 2.97 1.26 1.60
098 | 092 | 251 047 | 213 | 321 | 0.29 2.13 2.03 3.51 2.54 2.70 1.68 2.19
234 | 1.21 2.86 0.93 1.58 | 222 | 0.32 2.18 1.95 2.65 2.38 2.60 2.57 1.69
244 | 0.75 2.37 0.63 | 2.07 | 238 ] 0.58 1.65 2.09 | 2.39 4.28 3.83 2.12 0.58
192 040 | 2.04 1.51 243 | 229 | 2.17 2.79 2.77 | 2.77 1.63 242 1.43 2.02
2.11 | 1.92 1.49 215 | 214 ] 1.63 | - 2.18 2.71 3.11 2.40 3.05 2.53 2.07
AVERAGE
RMSD 1.79 ] 099 | 2.78 1.07 1.67 | 152 ] 093 2.23 1.86 | 2.46 2.24 2.81 1.62 1.47
Table S1 b) Self-docking on 28 crystals of c-Met
Crystal SEYC | SEYD | SHNI | 5UAB | 5YA5 | 6UBW | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
0.09 1.61 1.02 0.08 0.31 020 | 0.10 018 | 012 | 3.00| 173 | 173 | 091 | 0.94
1.04 121 | 042 1.77 0.65 1.28 1.25 2.18 | 096 | 153 ] 207 ] 1.62| 038 | 0.39
1.93 2.69 | 227 1.86 1.80 2.23 1.95 2.19 1.89 | 127 | 090 | 095| 1.52]| 0.03
2.15 191 | 2.34 1.63 0.85 222 | 0.52 010 | 220 | 134 | 1.09| 150 | 136 | 0.92
1.70 123 | 235 1.71 2.55 241 216 | 216 | 125] 098] 1.62 | 223 | 1.75| 045
2.71 1.59 | 3.39 2.03 2.21 1.88] 226 | 221 1.73 ] 149 | 1.69 | 145| 1.61 | 0.13
2.85 143 | 2.40 1.81 2.39 247 022 2.18 1.57 ] 166 | 184 | 171 | 1.69| 0095
2.88 3.67 | 299 1.82 2.04 2.20 1.96 220 | 166 | 047 | 159 | 217 | 0.68 | 0.90
2.05 1.66 | 147 1.27 2.03 3.85 1.86 020 | 199 | 159 | 091 | 259 | 135 0.27
2.86 3.64 | 338 0.95 2.08 350 202 220 1.86| 208 | 124 ] 213 | 1.89| 094
AVERAGE
RMSD 2.03 2.06 | 2.20 1.49 1.69 2.23 1.43 158 | 152 154 147 | 181 131 0.59
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Table S2 a) RMSD for cross-docking of c-Met 2WGJ crystal

Non-cognate | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0I | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS 7B3Q 7B3V 7B3Z 7B40 7B41 7B42 7B43 7B44
ligands | LIG | LIG LIG | LIG | LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

1.28 2.19 | 225 0.39 1.76 1.18 3.82 1.01 0.36 0.21 1.86 0.27 1.73 2.05 2.50 2.40 2.20 0.11

2.03 034 | 2.19 | 041 1.71 0.51 3.77 1.00 1.80 0.79 1.16 0.66 2.54 2.22 2.67 2.59 2.34 0.08

1.05 088 | 2.62 | 1.72 1.77 1.32 3.76 2.58 1.93 2.04 1.05 2.07 2.55 1.71 222 3.29 243 0.94

1.76 143 | 261 | 1.63 1.77 2.49 3.62 2.11 1.98 1.77 0.86 2.12 0.81 2.61 2.18 2.93 1.95 0.06

1.93 201 | 241 | 279 0.32 1.89 2.61 2.55 1.29 1.95 0.72 2.17 0.20 1.86 2.37 2.46 3.09 0.93

1.80 0.80 | 231 | 2.16 0.21 1.98 3.64 2.98 0.87 2.13 1.93 0.39 0.89 2.15 2.19 2.04 2.02 0.93

0.93 1.85 | 234 | 1.6l 1.78 291 4.02 2.50 2.37 2.35 2.15 0.48 2.08 291 3.02 2.88 3.17 0.92

1.11 124 | 1.10 | 2.46 0.27 2.88 1.88 2.75 2.80 1.74 1.18 222 2.17 1.74 1.86 3.18 2.88 0.93

1.52 1.17 | 250 | 1.71 0.27 2.05 4.01 2.54 2.44 2.66 2.02 0.33 1.05 1.63 2.80 1.90 2.29 0.94

1.48 094 | 223 | 3.03 1.73 2.27 3.94 2.79 1.66 2.39 2.00 0.22 1.19 2.76 2.01 1.97 2.62 0.05

A\IQI;:\ARQ)GE 1.49 128 | 226 | 1.79 1.16 1.95 3.51 2.28 1.75 1.80 1.49 1.09 1.52 2.17 2.38 2.56 2.50 0.59

Table S2 b) RMSD for cross-docking of c-Met 3F66 crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0I | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | 5EOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q 7B3V 7B3Z 7B40 7B41 7B42 7B43 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

1.49 0.70 2.46 0.35 0.68 1.07 1.29 0.83 0.18 0.27 1.85 0.28 1.70 1.97 2.45 2.00 2.13 0.06

1.93 1.16 2.46 0.65 0.70 0.44 1.55 0.46 0.51 0.43 2.01 2.22 1.71 2.08 3.33 3.51 2.10 0.91

1.11 1.13 2.42 0.28 0.99 1.24 3.79 0.50 1.81 1.78 0.89 2.20 2.51 2.76 3.37 2.45 2.37 0.93

1.55 0.30 1.43 0.72 1.02 0.84 3.73 2.09 1.77 1.77 2.30 2.21 2.36 3.10 3.06 3.07 2.00 0.93

2.15 0.59 2.21 3.10 0.31 2.01 3.88 0.88 1.77 0.76 1.10 2.26 2.76 1.80 2.92 2.87 3.06 0.05

2.20 0.70 2.36 2.41 0.67 2.17 3.83 1.78 1.83 2.35 2.03 2.10 1.80 3.25 3.17 1.80 3.06 0.93

2.05 0.69 1.65 3.08 0.54 2.17 391 2.10 0.93 2.48 1.21 2.17 2.44 3.06 2.57 3.31 3.34 0.93

2.40 1.67 1.64 2.26 0.15 1.99 3.13 1.25 1.86 2.38 2.00 0.33 1.92 2.84 3.11 333 3.26 0.16

1.96 0.96 2.44 1.67 0.53 2.04 423 1.32 1.77 1.90 0.82 1.77 0.77 2.96 3.20 2.46 2.34 0.07

2.60 0.92 2.45 1.83 0.40 2.65 3.15 2.09 2.71 1.91 1.20 0.28 0.72 2.53 2.22 2.14 3.22 0.93

AVERAGE 1.94 0.88 2.15 1.64 0.60 1.66 3.25 1.33 1.51 1.60 1.54 1.58 1.87 2.63 2.94 2.69 2.69 0.59
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[_RMSD | | | | | |

Table S2 ¢) RMSD for cross-docking of c-Met 3ZXZ crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZZE | 4AOl | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG

1.24 1.17 1.16 0.47 0.24 0.25 4.48 0.35 0.46 0.15 2.07 0.50 1.69 | 2.02 2.40 222 | 208 | 0.14

1.48 1.95 2.97 0.21 0.21 1.04 4.65 0.39 1.84 0.67 1.81 0.47 2.48 1.97 2.03 230 | 1.95| 094

1.97 1.74 2.49 2.20 0.53 0.45 4.66 2.02 1.81 1.80 1.27 0.26 1.73 1.74 2.03 232 296 | 0.06

1.10 1.38 243 2.41 0.53 1.00 2.58 1.44 0.74 1.90 221 0.16 248 | 2.59 3.07 198 | 1.80 | 0.93

2.16 0.44 243 221 1.67 2.15 4.01 230 1.60 1.73 2.10 0.75 245 | 252 1.74 268 | 212 | 092

1.58 1.72 2.97 1.64 1.66 2.58 1.73 2.02 1.15 1.49 2.12 0.26 090 | 2.03 2.89 276 | 2.84 | 0.07

2.21 1.15 1.30 1.02 2.12 291 1.62 0.53 1.76 2.02 1.15 2.21 197 | 141 2.28 286 | 3.00 | 0.92

1.76 1.27 2.07 2.03 2.13 2.03 2.65 1.86 1.19 1.86 1.05 0.19 0.75 1.86 1.58 213 | 286 | 0.93

1.90 1.99 2.51 1.92 0.49 2.89 2.89 2.46 1.13 1.82 1.94 2.20 2.19 | 1.55 1.92 3.04 | 208 | 0.92

2.31 1.88 2.20 2.49 0.67 1.94 2.83 3.01 2.27 2.37 2.20 0.20 202 | 1.77 1.92 2.09 | 2.83 | 0.93

AVERAGE

RMSD 1.77 1.47 225 1.66 1.03 1.72 3.21 1.64 1.39 1.58 1.79 0.72 1.87 1.95 2.19 244 | 245 | 0.68

TABLE S2 d) RMSD for cross-docking of c-Met 3ZZE crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 4A0I | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG LIG LIG LIG

1.88 | 1.76 2.53 1.07 0.66 1.25 4.63 0.25 0.97 0.35 2.25 2.04 0.52 | 1.26 | 1.58 2.00 | 1.81 0.94

229 | 210 334 | 041 1.25 291 1.41 231 2.15 1.83 0.82 0.38 1.87 | 1.68 | 197 1.47 | 2.06 0.92

241 | 1.27 1.99 | 251 0.24 2.04 2.51 3.12 1.32 1.83 0.91 2.07 0.58 | 1.85| 247 2.20 1.80 0.06

258 | 145 299 | 2.62 1.03 2.41 2.18 3.00 1.78 0.62 0.95 0.80 1.99 | 137 | 2.15 298| 224 0.07

248 | 1.38 3.39 1.95 0.46 2.05 3.53 2.67 1.80 0.89 1.73 0.31 197 | 1.86| 1.56 295 | 2.67 0.05

239 | 1.37 2.51 1.95 0.80 2.12 4.58 2.96 2.29 2.08 0.90 0.14 1.94 | 2.63 | 2.11 3.01 1.92 0.93

2,66 | 1.17 2.46 1.82 0.91 2.92 3.40 3.40 2.40 1.75 2.05 2.06 196 | 2.82| 2.11 2.78 1.52 0.93

1.86 | 1.06 2.74 | 2.64 0.36 2.65 3.52 2.60 2.05 1.05 2.10 0.18 223 | 2.61 | 3.03 272 | 3.04 0.94

251 | 1.95 274 | 295 0.80 1.90 1.70 2.70 2.69 1.75 1.95 222 209 | 276 | 3.02 1.96 | 1.98 0.93
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1.81 | 1.81 223 | 2.03 0.54 - 3.56 3.21 1.89 1.64 1.22 | 0.30 0.71 | 253 | 2.83 235 281 0.93
A\l]{IIZ\ARQ)GE 2.29 1.53 | 2.69 1.99 0.70 2.25 3.10 2.62 1.93 1.38 1.49 1.05 1.59 2.14 | 2.28 2.44 2.18 0.67
Table S2 ¢) RMSD for cross-docking of c-Met 4AOI crystal
Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG
2.18 | 0.52 1.55 1.52 | 0.11 0.34 1.40 0.43 0.28 029 | 2.02 2.04 1.66 | 1.90 2.39 229 | 200 | 0.24
1.50 | 1.27 0.63 1.62 | 0.10 0.56 1.64 0.32 0.63 1.84 1.77 0.42 1.65 | 2.80 2.35 3.04 | 211 | 0.09
2.15 | 140 0.92 1.75 | 0.43 1.04 1.48 0.68 1.72 1.30 1.19 0.16 1.72 | 1.72 2.02 202 | 291 | 091
1.51 1.43 1.82 277 | 0.46 2.53 2.58 2.29 1.73 2.06 | 223 222 246 | 1.99 2.06 2.13 | 1.83 | 0.88
045 | 1.64 1.94 2.36 1.70 1.85 431 1.96 1.74 1.92 1.25 2.19 0.79 | 1.60 3.08 263 | 273 | 090
1.07 | 1.26 0.59 1.46 1.70 2.57 2.51 2.68 1.75 2.18 1.04 2.21 0.67 | 142 2.92 293 | 272 | 0.89
1.88 | 2.00 0.61 1.53 1.66 2.81 2.58 2.93 1.89 1.94 1.78 0.57 2.16 | 2.50 3.20 1.60 | 293 | 0.90
1.64 | 148 0.69 2.82 1.66 2.13 4.09 1.70 1.73 2.27 0.98 2.20 1.06 | 2.83 1.88 277 | 1.84 | 0.07
224 | 1.33 1.57 2.63 0.41 297 2.40 1.89 1.88 1.67 2.14 0.16 0.58 | 2.62 2.25 1.73 | 192 | 0.90
2.03 | 1.70 1.10 247 0.40 1.83 2.74 3.22 2.47 220 | 2.16 0.58 2.16 | 1.99 1.48 258 | 224 | 0.89
A\I/{};:\/IRS)GE 1.67 | 1.40 1.14 2.09 | 0.86 1.86 2.57 1.81 1.58 1.77 1.65 1.28 149 | 2.14 2.36 237 | 232 | 0.67
TABLE S2 f) RMSD for cross-docking of c-Met 4AP7 crystal
Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOIl | 4DEH | 4XYF | 5SEOB | SUAB | 5YAS | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG
1.50 0.45 1.59 1.89 0.11 0.52 2.52 0.50 0.48 0.22 2.06 0.16 1.69 | 1.88 1.98 1.93 | 227 | 025
1.59 1.63 0.73 1.99 2.21 0.93 2.66 0.45 1.84 0.80 | 222 0.24 2.63 | 2.01 2.06 2.03 | 2.08| 0.07
1.99 1.40 0.71 1.52 2.35 1.15 1.45 2.32 1.60 0.74 1.82 222 244 | 1.89 2.24 290 | 238 | 093
1.57 1.29 1.06 1.51 1.58 2.51 2.70 2.09 1.13 1.86 1.10 2.19 0.86 | 2.80 2.85 212 | 230 | 093
1.23 1.18 2.11 2.96 1.58 1.87 2.67 1.90 1.72 1.84 1.04 2.20 1.08 | 2.47 3.00 2.02 | 3.06 | 094
1.58 2.04 1.75 2.18 2.31 1.93 2.55 2.46 1.90 1.32 1.86 0.24 2.14 | 2.85 2.35 2.83 | 2.79 | 093
2.21 1.22 1.26 2.83 2.03 1.97 2.47 1.88 1.76 2.04 1.12 0.22 1.99 | 2.70 2.03 274 | 286 | 0.12
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2.26 1.68 0.88 291 1.61 2.50 2.52 2.10 1.95 1.60 1.84 221 237 | 1l.66 2.07 1.85 | 2.70 | 0.93

1.71 1.68 0.85 2.82 1.89 2.84 2.70 2.97 1.38 2.38 1.88 0.26 2.02 | 2.40 2.75 242 | 3.07 | 093

1.73 1.03 1.55 2.69 2.15 1.90 2.55 2.69 2.55 2.25 2.16 222 2.16 | 2.50 2.78 312 | 3.10 | 093

A\I/{};:\/IRQDGE 1.74 1.36 1.25 2.33 1.78 1.81 2.48 1.94 1.63 1.50 1.71 1.22 1.94 | 232 2.41 240 | 2.66 | 0.69
TABLE S2 g) RMSD for cross-docking of c-Met 4DEH crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0l | 4AP7 | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 7B42 | 7B43 | 7B44

ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG

1.20 0.80 0.45 1.84 0.34 0.60 1.68 0.23 0.30 0.13 1.96 0.17 1.71 | 2.08 3.35 228 | 234 | 092

1.22 1.97 0.81 1.03 2.65 0.33 1.27 1.19 1.85 0.64 1.02 0.76 2.51 1.77 3.01 3.01 | 200 | 0.12

1.49 1.15 0.67 1.07 225 0.32 1.23 2.47 1.76 1.82 1.10 2.07 254 285 1.87 2.11 | 3.15| 0.07

1.04 2.01 0.75 1.05 1.65 0.56 2.48 2.15 1.75 1.06 1.92 0.16 2.02 | 1.60 2.16 1.62 | 1.78 | 0.93

1.97 0.75 1.82 1.04 2.90 1.79 2.87 2.04 1.86 2.09 1.94 2.17 099 | 2.81 1.62 280 | 3.00 | 0.93

1.95 1.72 1.13 1.64 1.61 1.82 3.08 2.28 1.88 2.31 1.34 2.18 221 275 3.15 1.68 | 2.00 | 092

2.47 1.40 1.78 2.55 2.26 1.82 2.46 0.54 2.10 1.58 1.21 221 0.65 | 1.63 2.99 236 | 221 | 092

2.15 1.48 0.53 2.55 0.82 1.81 2.62 2.34 0.42 1.18 2.10 0.74 2.14 | 2.02 2.64 211 | 196 | 093

1.87 1.48 0.81 2.12 2.68 2.05 1.36 2.83 2.12 1.16 2.12 0.19 1.69 | 1.67 2.34 262 | 261 | 092

1.35 1.11 0.70 2.05 1.59 1.95 3.44 2.07 1.24 0.72 2.06 2.17 2.09 | 2.49 1.90 2.89 | 2.06 | 094

A\I/{};:\/[RQDGE 1.67 1.39 0.94 1.69 1.87 1.31 2.25 1.81 1.53 1.27 1.68 1.28 1.85 | 2.17 2.50 235 | 231 | 0.76
TABLE S2 h) RMSD for cross-docking of c-Met 4XYF crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 5EOB | 5UAB | 5YA5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44

ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

1.23 1.11 1.68 2.52 0.54 0.70 0.19 0.62 0.17 0.19 1.94 0.47 1.74 | 296 2.34 1.87 | 322 | 092

1.99 1.24 1.18 2.39 0.21 0.53 0.99 0.12 1.83 1.81 0.97 0.46 2.53 | 2.16 1.71 197 | 1.82 | 0.10

1.93 1.93 0.76 0.97 2.52 0.51 2.20 2.04 1.83 0.64 1.87 0.18 202 | 1.83 3.43 2.11 | 2.01| 092

1.47 0.48 1.05 1.03 2.36 0.60 2.03 1.63 1.79 0.77 1.20 2.13 212 | 1.65 2.20 224 | 230 | 093

2.08 0.65 0.77 2.36 2.28 0.17 3.07 2.03 1.84 2.31 1.20 0.65 0.84 | 1.68 2.23 1.84 | 292 | 0.10
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2.15 1.71 0.44 0.94 243 1.81 2.75 1.48 1.86 | 2.14 1.10 2.26 226 | 276 2.03 234 | 196 | 092
1.65 1.69 0.72 1.98 2.49 1.86 2.19 0.70 1.79 240 | 2.01 0.15 251 1.63 1.86 216 | 2.00 | 0.92
2.47 1.73 1.79 1.99 2.98 0.61 1.99 2.56 1.82 207 | 2.10 2.16 1.63 | 198 1.93 289 | 221 | 093
1.74 0.74 0.70 1.45 0.87 1.84 1.11 0.42 1.82 | 222 1.91 221 2.15 | 257 3.19 2.05| 257 | 093
2.26 1.25 0.31 2.08 0.71 0.64 2.77 2.07 2.71 0.77 1.18 0.65 074 | 1.73 1.67 266 | 272 | 093

AY{I;Z\ARQ)GE 1.90 1.26 0.94 1.77 1.74 0.93 1.93 1.37 1.74 1.53 1.55 1.13 1.85 | 2.09 2.26 222 237 | 0.76

TABLE S2 i) RMSD for cross-docking of c-Met SEOB crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SUAB | 5YAS | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44

ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

1.24 1.15 1.66 2.60 0.37 0.66 0.89 3.41 0.33 0.24 1.15 0.64 1.72 | 1.87 2.30 2.16 | 222| 0.12
1.16 1.65 1.29 1.67 2.44 0.54 0.15 2.49 034 | 0.69 1.83 0.71 249 | 2.09 2.02 3.14 | 2.03 | 0.05
1.48 1.94 0.71 2.49 3.18 0.34 0.95 2.79 1.71 1.80 | 091 2.12 1.81 | 2.76 2.36 210 191 | 093
2.15 1.97 1.88 2.49 2.20 0.26 0.37 3.70 1.72 1.91 1.95 2.20 247 | 1.59 3.20 1.86 | 324 | 0.05
1.93 1.89 1.93 2.16 2.98 0.43 1.93 2.72 1.79 1.95 1.18 0.30 0.70 | 2.05 2.98 296 | 1.75| 092
2.15 0.43 0.87 1.39 0.57 0.83 2.13 2.72 1.76 1.92 | 0.84 2.09 2,01 | 251 2.15 1.96 | 3.07 | 094
1.95 0.52 0.71 2.18 0.00 1.83 2.14 2.53 1.97 0.86 1.23 0.17 207 | 171 1.78 2.05| 2.08 | 093
2.51 0.86 0.26 0.97 1.74 0.47 2.61 2.75 0.51 2.18 | 2.04 2.18 093 | 1.87 1.98 1.78 | 2.04 | 0.11
0.99 1.44 1.48 1.56 1.35 1.85 2.00 3.02 1.17 1.90 1.10 222 224 | 194 2.17 318 | 196 | 0.93
1.44 1.91 1.84 2.61 1.80 0.32 2.61 2.96 1.84 | 2.04| 213 0.27 1.75 | 2.65 2.11 284 220 | 094

AY{I;Z\ARQ)GE 1.70 1.38 1.26 2.01 1.66 0.75 1.58 291 1.31 1.55 1.44 1.29 1.82 | 2.10 2.30 240 | 225 | 0.59

TABLE S2 j) RMSD for cross-docking of c-Met SUAB crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0l | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | 5YAS | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 7B42 | 7B43 | 7B44

ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG

1.16 1.96 2.00 0.97 0.19 0.64 0.40 1.80 0.31 0.09 1.92 0.60 1.78 | 2.03 245 205 | 222| 0.07
1.95 0.87 0.76 2.68 0.67 0.64 1.00 1.34 0.77 0.65| 2.11 2.13 249 | 291 2.09 214 | 236 | 0.07
1.18 1.07 1.68 1.63 2.68 0.18 1.15 1.69 2.02 1.83 1.23 2.07 252 219 2.08 3.19 | 3.17 | 0.84

S7




0.98 0.90 0.68 1.58 1.69 0.17 2.00 1.58 0.90 1.84 | 0.90 2.13 244 | 217 2.51 226 | 299 | 092
0.97 1.96 1.26 1.90 243 0.27 2.08 1.72 2.85 0.35 1.04 0.15 2.51 1.77 3.13 209 | 241 | 094
2.04 1.86 1.86 1.22 2.86 0.80 2.84 1.97 2.01 2.17 | 2.02 0.23 0.82 | 3.28 2.26 1.86 | 191 | 0.93
1.47 1.91 0.71 1.13 2.29 0.34 2.01 2.65 1.96 2.07 1.05 2.09 1.96 | 2.87 3.49 1.82 | 197 | 043
1.84 1.59 0.78 1.85 1.67 0.71 222 1.70 220 1.91 1.91 0.13 1.68 | 3.10 2.65 297 | 343 | 0.09
2.50 1.33 0.40 1.88 2.18 0.59 2.56 2.41 2.63 240 | 2.17 2.20 2.11 | 2.55 1.80 233 | 281 | 093
2.11 1.40 0.25 1.67 1.66 0.57 1.96 2.34 2.75 1.39 1.13 2.20 220 | 2.68 3.20 279 | 3.06 | 0.93
A\I/{};:\/IRQ)GE 1.62 1.48 1.04 1.65 1.83 0.49 1.82 1.92 1.84 1.47 1.55 1.39 2.05 | 2.56 2.57 235 | 263 | 0.62
TABLE S2 k) RMSD for cross-docking of c-Met S5YAS crystal
Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0l | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | 5SEOB | SUAB | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG
1.23 2.01 1.01 1.01 0.31 0.70 0.22 1.20 0.53 0.15 1.87 0.18 1.79 | 197 2.54 1.82 | 230 | 091
1.49 1.40 1.18 1.18 0.41 0.73 0.46 1.37 0.19 1.69 1.20 0.66 1.66 | 1.93 233 212 | 325| 0.18
1.16 1.38 1.22 1.22 2.76 0.32 1.04 1.47 0.94 1.74 1.02 2.04 248 | 2.04 2.11 223 | 2.06 | 0.05
1.98 1.49 0.68 0.68 2.35 0.57 2.14 1.67 2.03 1.96 1.31 2.23 254 | 2.14 3.48 1.79 | 3.02 | 093
1.44 1.96 0.68 0.68 1.61 0.51 1.96 1.69 2.12 240 | 2.13 0.21 245 | 3.12 2.71 1.65| 1.88 | 0.93
2.18 1.98 0.82 0.82 222 0.78 2.20 1.19 1.94 1.75 1.98 2.21 232 | 287 3.34 2.10 | 220 | 093
1.90 0.30 1.51 1.51 1.68 0.74 1.98 4.57 1.83 1.78 1.25 2.08 0.74 | 1.89 2.20 341 209 | 093
1.52 2.11 0.68 0.68 1.60 0.21 2.20 4.74 1.70 0.40 1.85 0.13 1.96 | 2.01 3.00 305 199 | 093
2.03 1.69 0.45 0.45 3.18 1.68 2.81 2.66 1.94 0.31 1.03 2.20 249 | 2.08 2.11 1.99 | 3.01| 093
2.50 0.45 1.68 1.68 0.81 0.52 2.13 2.77 2.36 1.21 2.02 2.19 220 | 1.80 2.14 2.88 | 2.01 | 0.08
A\I/{};:\/IRQDGE 1.74 1.48 0.99 0.99 1.69 0.68 1.71 2.33 1.56 1.34 1.57 1.41 2.06 | 2.19 2.60 230 | 238 | 0.68
TABLE S2 1) RMSD for cross-docking of c-Met 73BQ crystal
Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | 5EOB | 5UAB | 5YA5 | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG
- - - 2.09 - - - - - - - 0.85 - - - - - 0.06
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- - - 1.97 - - - - - - - 1.85 - - - - - 0.93
- - - 1.99 - - - - - - - 0.47 - - - - - 0.92
- - - - - - - - - - - 1.91 - - - - - 0.92
- - - - - - - - - - - 0.99 - - - - - 0.09
- - - - - - - - - - - 0.60 - - - - - 0.94
- - - - - - - - - - - 1.73 - - - - - 0.94
- - - - - - - - - - - 0.59 - - - - - 0.93
- - - - - - - - - - - 0.84 - - - - - 0.93
- - - - - - - - - - - 1.16 - - - - - 0.08
A&R&GE - - - 2.02 - - - - - - - 1.10 - - - - - 0.68
TABLE S2 m) RMSD for cross-docking of c-Met 7B3V crystal
Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | 5EOB | SUAB | 5YAS | 7B3Q | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG
2.61 1.24 3.24 2.60 2.33 1.59 2.83 3.04 2.16 1.98 1.45 0.67 229 | 1.74 1.96 224 | 214 | 093
2.23 1.58 3.21 2.69 2.32 1.73 2.70 3.40 2.38 1.73 2.89 1.61 1.47 | 2.33 1.80 243 | 149 | 0.09
1.98 1.93 3.24 2.73 2.92 1.53 1.80 3.07 2.21 2.44 2.10 1.92 1.66 | 1.49 1.69 2.01 1.65 | 094
2.43 1.13 2.33 3.06 2.57 1.89 1.90 3.40 2.79 2.61 2.27 1.90 212 | 217 2.16 221 | 225| 0.08
2.50 1.84 3.20 3.28 1.90 1.55 2.09 3.27 2.45 2.80 2.86 1.54 232 | 1.65 1.98 204 | 130 | 093
2.66 1.18 3.24 1.37 1.59 1.76 2.26 3.29 2.27 2.66 2.62 1.04 1.91 1.35 2.05 206 | 121 | 0.03
2.32 1.00 2.45 1.46 2.49 1.33 2.00 3.82 1.74 1.87 2.87 1.61 1.74 | 149 2.57 2.11 1.62 | 0.93
2.15 1.58 2.37 0.82 2.38 1.86 2.17 3.32 2.24 222 1.71 1.71 1.70 | 2.02 1.75 222 | 1.75] 093
2.19 1.09 2.38 1.67 2.40 1.23 2.31 3.12 2.39 2.26 2.56 2.12 0.76 | 1.27 1.85 194 | 1.68 | 094
2.35 1.80 2.51 0.94 0.73 233 2.29 3.67 2.39 1.39 1.84 1.38 0.33 1.46 2.13 247 | 2.10| 093
A&R&GE 2.34 1.44 2.82 2.06 2.16 1.68 2.23 3.34 2.30 2.20 2.32 1.55 1.63 | 1.70 1.99 217 | 1.72 | 0.67

TABLE S2 n) RMSD for cross-docking of c-Met 7B3Z crystal
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Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | 5UAB | 5YA5 | 7B3Q | 7B3V | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

2.22 1.73 1.90 1.61 1.33 0.95 3.08 3.29 3.27 2.49 1.89 2.06 0.12 | 1.50 1.74 199 | 1.74 | 0.94
2.37 1.54 2.38 2.02 3.23 1.89 2.54 3.22 2.71 2.81 2.64 1.76 1.75 | 1.07 1.19 1.64 | 143 | 0.92
2.53 1.16 2.47 1.71 1.14 1.90 2.73 3.10 2.66 2.65 3.06 0.77 0.88 | 0.81 2.09 213 | 1.30| 0.93
2.53 1.15 242 2.76 3.11 1.01 2.71 3.07 2.25 2.33 2.05 1.40 1.67 | 1.51 1.38 2.14| 202 | 0.11
2.62 1.07 2.37 1.72 2.08 1.05 2.40 3.12 2.56 2.60 2.47 1.88 1.70 | 1.80 1.85 1.86 | 1.87 | 0.93
1.96 1.97 2.32 2.23 1.78 225 2.51 2.84 2.21 2.45 1.80 1.15 2.16 | 1.68 2.05 1.72| 121 | 0.93
2.58 2.19 3.22 2.25 3.17 2.32 2.14 3.24 1.64 2.43 2.93 1.91 1.04 | 1.23 1.62 230 | 1.79 | 0.07
2.31 2.14 3.11 2.78 2.82 2.32 3.12 3.39 2.61 1.84 3.02 1.98 207 | 1.14 1.45 240 | 142 094
2.18 1.59 1.99 1.05 1.62 1.53 2.08 3.04 2.77 1.88 1.27 0.92 0.75 | 2.14 1.88 1.87 | 212 | 0.94
2.30 1.48 2.72 2.15 1.72 2.32 2.71 3.22 2.08 1.97 1.85 1.54 038 | 1.88 1.83 242 | 1.06 | 0.94

A\l]{IIZ\ARQ)GE 2.36 1.60 2.49 2.03 2.20 1.75 2.60 3.15 2.47 2.34 2.30 1.54 1.25 | 1.48 1.71 205 | 159 | 0.76

TABLE S2 0) RMSD for cross-docking of c-Met 7B40 crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YA5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B41 7B42 | 7B43 | 7B44

ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

2.94 1.92 2.32 1.03 2.69 1.92 2.75 3.89 2.67 2.53 2.36 2.05 093 | 034 1.07 1.63 | 1.17 0.94
3.32 1.43 2.55 1.62 2.99 1.92 2.95 3.95 3.23 2.89 2.54 2.14 021 | 2.07 1.70 2.01 1.61 0.47
2.21 1.86 3.25 1.43 3.05 223 2.30 3.95 2.63 2.08 2.27 0.77 2.19 | 0.83 1.46 1.91 1.53 0.92
2.42 1.44 2.53 1.74 2.45 223 1.87 3.28 3.15 2.24 2.83 1.64 1.53 1.09 1.61 1.54 | 1.46 0.29
2.62 1.05 2.63 1.87 2.32 2.33 2.14 4.06 2.75 2.31 2.25 1.04 1.88 1.05 1.11 2.01 1.73 0.91
2.62 1.76 2.35 1.77 2.79 2.33 1.90 3.81 2.76 1.50 2.98 1.60 1.72 | 1.50 0.73 1.70 | 1.88 0.06
2.33 1.28 3.11 1.52 2.78 2.30 2.97 3.08 2.92 2.58 2.90 1.84 1.05 1.62 1.89 239 | 0.58 0.93
2.87 1.56 2.89 3.06 3.07 2.30 2.79 2.71 2.28 2.64 2.34 2.12 0.89 | 1.55 1.78 226 | 2.16 0.93
2.55 1.17 2.39 0.90 2.75 2.01 2.19 1.37 2.36 2.19 2.38 2.17 2.15 1.04 1.74 229 | 1.08 0.92
2.64 2.05 2.51 1.43 1.94 2.17 2.75 2.37 2.29 2.49 2.42 1.65 041 | 2.10 2.15 209 | 1.72 0.94

A\I/{l;Z\ARS)GE 2.65 1.55 2.65 1.64 2.68 2.17 2.46 3.25 2.70 2.35 2.53 1.70 1.30 | 1.32 1.53 198 | 1.49 0.73
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TABLE S2 p) RMSD for cross-docking of c-Met 7B41 crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B42 | 7B43 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

3.55 1.90 233 3.54 2.67 2.20 3.00 3.79 2.62 2.57 2.22 0.81 024 | 0.65 0.92 1.41 093 | 0.94

2.87 2.05 2.57 2.83 2.65 2.21 2.75 3.72 2.70 2.33 2.78 1.98 0.81 1.42 1.17 1.74 | 054 | 0.24

3.04 1.70 2.95 2.81 2.85 2.16 2.14 3.88 3.14 2.50 2.03 2.00 1.07 | 2.23 1.39 1.74 1.88 | 0.95

2.69 1.15 233 1.56 237 2.16 2.93 3.82 2.77 2.57 2.92 2.18 2.15 | 094 1.14 1.62 1.00 | 0.07

2.86 1.25 2.60 0.95 2.61 2.28 1.88 3.31 2.36 2.26 2.56 1.36 193 | 229 0.97 1.24 1.70 | 0.93

2.30 1.46 2.59 3.06 2.70 2.28 2.97 3.00 2.67 2.50 3.21 1.44 1.72 1.01 0.98 2.05 135 033

3.26 1.59 2.79 3.22 2.28 2.29 2.28 4.11 221 2.41 2.40 2.09 1.58 1.81 0.48 2.30 1.10 | 0.93

2.12 1.53 2.36 3.32 2.63 225 2.88 4.26 2.28 2.74 2.86 1.60 0.84 | 0.72 1.69 1.61 097 | 091

2.44 2.07 2.79 1.32 3.14 2.40 1.96 2.91 2.27 2.72 291 1.89 0.25 1.31 0.51 1.84 1.38 | 0.93

2.75 1.47 2.84 1.74 2.56 2.34 3.01 2.94 2.39 2.57 2.93 2.00 0.49 1.82 1.54 1.63 1.62 | 0.94

A\l]{%GE 2.79 1.62 2.62 243 2.65 2.26 2.58 3.57 2.54 2.52 2.68 1.73 1.11 1.42 1.08 1.72 1.25 | 0.72

TABLE S2 q) RMSD for cross-docking of c-Met 7B42 crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0I | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

2.22 1.84 2.65 1.48 2.67 2.14 2.99 3.95 0.15 2.40 2.62 0.62 0.24 1.95 1.67 1.08 1.57 | 0.93

2.61 1.94 3.05 3.01 2.60 2.15 1.88 4.04 0.58 2.39 2.96 1.18 0.98 1.26 1.24 1.32 1.03 | 0.28

3.11 1.63 3.12 3.04 2.31 2.34 3.08 3.15 2.03 2.53 2.48 2.09 1.73 | 235 1.33 1.51 1.88 | 0.94

2.80 1.21 3.07 1.34 2.84 2.32 2.47 3.70 1.76 2.83 2.35 2.03 098 | 0.89 1.92 1.81 0.51 | 0.07

2.85 1.61 3.24 2.16 2.39 2.29 2.78 3.33 1.60 2.18 2.51 2.26 1.69 | 2.04 1.49 1.95 1.40 | 0.08

3.19 1.55 2.83 1.74 223 2.32 2.72 3.49 2.19 2.53 2.39 1.90 2.18 1.53 1.75 1.77 1.55] 091

2.17 1.08 2.25 1.07 2.81 2.33 2.97 3.32 1.69 2.82 2.45 0.71 0.90 1.47 0.40 1.75 | 213 | 0.94

2.44 1.41 2.65 1.83 2.40 2.30 2.94 3.33 0.58 2.79 2.97 2.17 0.42 1.96 1.24 1.71 131 0.93

2.68 1.40 2.31 1.93 2.58 2.30 1.92 3.22 2.02 1.43 2.74 0.34 1.87 | 0.94 1.42 2.10 1.66 | 0.93

2.57 1.76 2.39 1.93 2.16 2.33 2.16 3.14 2.07 243 3.01 2.04 2.10 1.76 2.19 2.11 1.01 0.93

A\I]{};:\/IR%GE 2.66 1.54 2.76 1.95 2.50 2.28 2.59 3.47 1.47 243 2.65 1.53 1.31 1.61 1.47 1.71 1.41 0.69
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TABLE S2 r) RMSD for cross-docking of c-Met 7B43 crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4A0OI | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | SEOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B44
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG | LIG

2.47 1.52 0.00 2.86 3.04 2.02 2.37 3.86 2.61 2.43 2.16 0.46 099 | 0.40 0.89 1.04 | 1.65| 0.94

2.26 1.72 3.31 2.86 2.72 2.03 3.18 3.80 332 2.34 2.54 2.10 0.49 1.02 0.47 0.76 | 1.45| 041

3.46 1.23 3.31 3.09 2.75 2.28 1.87 4.26 2.63 2.80 2.36 1.47 1.07 1.98 1.74 1.67 | 1.86 | 0.07

3.17 1.20 2.82 2.93 2.72 2.34 2.21 3.56 2.83 2.52 2.50 2.14 1.66 1.76 1.36 146 | 234 | 0.92

2.90 1.51 3.06 2.87 2.56 2.31 243 3.62 2.82 2.61 2.46 1.91 1.86 1.13 1.37 1.55] 231 | 0.93

2.46 1.49 0.00 1.13 - 2.26 2.81 3.88 2.65 2.94 3.02 225 1.80 | 2.38 1.72 145 | 217 | 0.95

2.72 1.44 1.41 2.95 2.60 2.07 3.03 2.68 2.83 2.28 2.29 0.87 1.13 1.90 1.73 229 | 1.76 | 0.13

2.36 1.94 2.51 2.84 2.70 2.26 2.28 2.76 3.08 2.29 2.44 0.71 2,13 | 095 1.80 2,18 | 241 | 0.93

2.53 1.96 2.57 3.03 2.62 2.30 2.65 2.65 1.82 1.94 2.67 1.98 0.86 | 0.54 1.53 2,11 256 | 0.13

243 2.06 245 2.94 242 2.30 2.27 2.91 243 2.60 2.97 220 1.69 1.70 2.16 2.57 | 1.67| 093

AVERAGE

RMSD 2.68 1.61 2.14 2.75 2.68 2.22 2.51 3.40 2.70 2.48 2.54 1.61 1.37 1.38 1.48 .71 | 2.02 | 0.63

TABLE S2 s) RMSD for cross-docking of c-Met 7B44 crystal

Non-cognate | 2WGJ | 3F66 | 3ZXZ | 3ZZE | 4AOIl | 4AP7 | 4DEH | 4XYF | 5EOB | SUAB | 5YAS5 | 7B3Q | 7B3V | 7B3Z | 7B40 | 7B41 | 7B42 | 7B43
ligands LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG LIG

2.22 1.84 2.65 1.48 2.67 2.14 2.99 3.95 2.61 2.40 2.62 0.62 0.24 1.95 1.67 1.08 1.73 1.57

2.61 1.94 3.05 3.01 2.60 2.15 1.88 4.04 3.32 2.39 2.96 1.18 0.98 1.26 1.24 1.32 1.62 1.03

3.11 1.63 3.12 3.04 2.31 2.34 3.08 3.15 2.63 2.53 2.48 2.09 1.73 | 235 1.33 1.51 0.95 1.88

2.80 1.21 3.07 1.34 2.84 2.32 2.47 3.70 2.83 2.83 2.35 2.03 098 | 0.89 1.92 1.81 1.50 | 0.51

2.85 1.61 3.24 2.16 2.39 2.29 2.78 3.33 2.82 2.18 2.51 2.26 1.69 | 2.04 1.49 1.95| 223 1.40

3.19 1.55 2.83 1.74 223 232 2.72 3.49 2.65 2.53 2.39 1.90 2.18 1.53 1.75 1.77 1.45 1.55

2.17 1.08 2.25 1.07 2.81 233 2.97 3.32 2.83 2.82 2.45 0.71 0.90 1.47 0.40 1.75 1.71 | 2.13

2.44 1.41 2.65 1.83 2.40 2.30 2.94 333 3.08 2.79 2.97 2.17 0.42 1.96 1.24 1.71 2.17 1.31

2.68 1.40 231 1.93 2.58 2.30 1.92 3.22 1.82 1.43 2.74 0.34 1.87 | 094 1.42 2.10 | 2.59 1.66

2.57 1.76 2.39 1.93 2.16 2.33 2.16 3.14 243 2.43 3.01 2.04 2.10 1.76 2.19 2.11 2.13 1.01
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AVERAGE
RMSD

2.66

1.54

2.76

2.50

2.28

2.59

3.47

2.70

243

2.65

1.53

1.31

1.61

1.47

1.71

1.81

1.41
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